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一 中文摘要 ( 關鍵字:矽平面, 總能










的 tBuO-CO與 buckled dimer 產生鍵
結,但是 beta-diketonate藉由 diketo 的
OC-CCO與具有鏡像對稱的相鄰的




Abstract (Keyword: Silicon Surface, 
Total Energy Calculation, 
Pseudopotential, Density Functional 
Theory)  
Ab initio total energy calculation 
based on ultrasoft pseudopotential (USP) 
and generalized spin-polarized gradient 
approximation (GGSA) is carried out to 
establish a adsorbed tBBA 
(tert-butylacetylacetate) on Si(100) 
surface through both ester and diketo 
bonding natures. Our preliminary 
calculated results suggest that the 
adsorbed beta-diketonate on Si(001) 
through diketo bonding with one 
buckled dimer is thermodynamically 
more favorable than that on Si(001) 
through ester bonding with adjacent two 
















渡態, 而最終產生 isobutene 和 吸附
在 Si(100) 的OH, 和 2) 包含由 Si(100) 
表面上的 dangling bond 或鍵結於
tert-butyl fragment 的 Si 對吸附在
Si(100) 表面上的 tert-butyl 中間物上
的 Beta-hydrogen 的鍵結, 最終產生 





and tert-butyl 的穩定性, 和相際所發










transfer and Beta-hydrogen elimination 
反應機制,利用 super-cell service slab 
model, partial structural constraint 
method and能態密度分析工具 2,3, 去

























到兩個Oxygen與 Si(100)表面 dangling 
bond的鍵結，從部分態密度(partial 
density of state)分析得知 oxygen上具
有較高的電子密度，然而另一方面
buckled Si=Si dimer在 tilted down的 Si
原子上是具有較低的電荷密度的 6，因










考慮到 spin-polarized的 energy 
functional才獲得解決。在表一中，我
們列出了以 275eV的 energy cutoff、2




























有鏡面對稱 dimer row 的 Si 表面，作
為研究此問題的起始點。此外，計算
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六. 圖表 
表一 tBAA藉由 diketo與 ester模式吸
附於 Si(100)表面的能量、參與吸附的
dimer鍵長與計算的 spin density 
 








 via diketo via ester 
GGS total energy(eV) -10978.1151426 -10976.4445762 
Length of bonded Si dimer(s) (A) 2.404 ； 2.393 2.325 
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